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(S) Verfahren zur Hersteliung von Cucurbituril 

@ Verfahren zur Hersteliung von Cucurbituril ausgehend von 
Acetylendiharnstoff durch Losen von AcetyJendiharnstoff in 
wafiriger Losung einer starken Mineralsaure in Gegenwart 
eines Oberschusses an Formaldehyd durch Erwarmung, 
vollstandjges Entfernen des Wassers durch Abdampfen, und 
durch Umsetzen der verbleibenden Polymerlosung durch 
Erhitzen zu Cucurbituril in Form eines Kristailbreis. 
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Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur syntheti- 
schen Herstellung von CucurbituriL 

Cucurbituril wurde erstmals 1905 in einem Aufsatz (R. 
Behrend, E. Meyer und F. Rusche: Ober Condensauons- 
produkte aus Gycoluril und Formaldehyd, Justus Lie- 
bigs Ann. Chem. 339 (1905), S. 1-37) beschrieben. Zur 
damaligen Zeit war die makrocydische Struktur der 
Verbindung nicht bekannt 

Die Struktur der makrocyclischen Verbindung wurde 
erstmals in der Veroffentlichung WA. Freeman, W.L. 
Mock und N.-Y. Shih: Cucurbituril, J. Am. Chem. Soc 
103 (1981), S. 7367-7368 publiziert In dieser Publika- 
tion wird auch erstmals der Name Cucurbituril fur die 
Verbindung vorgeschlagen. 

Mit den Kxistallstrukturen verschiedener Komplexe 
von Cucurbituril befaBt sich die Veroffentlichung: WA. 
Freeman, Structures of the p-Xylylenediammomurn 
Chloride and Calcium Hydrogensulfate Adducts of the 
Cavitand "Cucurbituril, C36H3N24024, Acta Cryst. B40 
(1984),S382-387. . 

Die Synthese der Verbindung Cucurbituril wird in 
alien vorgenannten Veroffentlichungen entsprechend 
der Vorschrift aus dem Jahre 1905 in drei Stufen durch- 
gefuhrt: 

1. Stufe: Synthese von Glykoluril 

Zu 100 g Glyoxallosung (40%ig) werden 17,5 ml kon- 
zentrierte Salzsaure, 200 ml Wasser und 120 g Harnstoff 
gegeben und anschlieBend erhitzen. Dann wird die Lo- 
sung mindestens 5 Minuten gekocht Es bildet sich ein 
weiBer bis gelber Niederschlag. Nach dem Abkuhlen 
wird der Niederschlag (Glykoluril) abfiltert und mit et- 
was Wasser gewaschen und getrocknet Ausbeute: ca. 
130 g. 

2. Stufe: Synthese von Behrends Polymer 

Eine Mischung aus 20 g Glykoluril, 35 ml 37 -40%ige 
Formaldehydlosung, 70 ml konzentrierte Saizsaurelo- 
sung und 100 ml Wasser wird schnell erhitzt bis zum 
Kochen. Die Losung wird solange gekocht, bis sich eine 
klare dunne Maut auf der Oberflache bildet Das heiBe 
Reaktionsgemisch wird anschlieBend in 500 ml kaltes 
Wasser eingeruhrt Es bildet sich ein weiBer amorpher 
Niederschlag, den man absitzen laBt Die iiberstehende 
klare Losung wird abdekantiert Der Niederschlag wird 
filtriert und mit Wasser, danach mit Ethanol und schlieB- 
lich mit Diethylether gewaschen. Der Niederschlag wird 
bei 100°C bis zur Gewichtskonstanz (wasserfrei) even- 
tuell unter Vakuum getrocknet Ausbeute: ca. 22 g. 

3. Stufe: Synthese von Cucurbituril 



Zu 14 g fein pulverisiertem Behrends Polymer wer- 
den 30 ml konzentrierte Schwefelsaure gegeben. Die 
Mischung wird unter RQhren bei 120-130°C minde- 
stens 20 min erhitzt Die Reaktion ist dann abgeschlos- 
sen, wenn eine kleine Probe der Losung beim Verdun- 
nen mit Wasser keinen oder nur wenig Niederschlag 
ergibt Man laBt die Losung auf Raumtemperatur ab- 
kuhlen. AnschlieBend wird sie vorsichug unter Riihren 
in 300 ml kaltes Wasser gegeben und sofort filtriert Das 
klare Filtrat wird 5 min aufgekocht und uber Nacht bei 
Raumtemperatur stehengeiassen, damit sich mdglichst 
viel Niederschlag bildet Der Niederschlag (Cucurbitu- 



ril) wird abfiltriert mit etwas Wasser gewaschen und 
getrocknet Ausbeute: ca. 5 g Cucurbituril. 

Der Nachteil dieser dreistufigen Synthese besteht 
darin, da£ sie industriell nur sehr schwierig realisiert 
5 werden kann. Die zweite Stufe kann heute in der vorge- 
schriebenen Weise nicht durchgefuhrt werden, da der 
gleichzeitige Einsatz von Salzsaure und Formaldehyd zu 
karzinogenen Nebenprodukten fiihren kann. Auch die 
Isolation und Trocknung der Reaktionsprodukte (Beh- 
10 rend's Polymer) ist technisch sehr aufwendig. 

Die Isolierung von Behrend's Polymer und dessen 
separate Umsetzung zu Cucurbituril nach dem Stand 
der Technik fuhrt zu hoheren Einsatzmengen an Chemi- 
kalien und zu geringeren Ausbeuten. 
is Ausgehend von diesem Stand der Technik liegt der 
Erfindung die Aufgabe zugrunde, ein Verfahren zur syn- 
thetischen Herstellung von Cucurbituril anzugeben, mit 
dem eine hohe Ausbeute mit einer groBen Verfahrenssi- 
cherheit erzielbar ist 
20 Zur Losung dieser Aufgabe dienen die Merkmale des 

Anspruchs 1. 

Die Erfindung sieht in vorteiihafter Weise vor, Acety- 
lendiharnstoff (Glycoluril) in waBriger Losung einer 
starken Mineralsaure in Gegenwart eines Uberschusses 
25 an Formaldehyd durch Erwarmung zu losen und durch 
Verkochen des Wassers zur Reaktion zu Behrend's 
Polymer zu bringen. Das Wasser wird ohne weitere 
Zwischenschritte vollstandig durch Abdampfen entfernt 
und die verbleibende Polymerlosung durch Erhitzen zu 
30 Cucurbituril umgesetzt 

Ausgehend vom Acetylendihamstoff, dem Monome- 
renbaustein von Cucurbituril, wird Cucurbituril in einer 
Stufe synthetisiert Durch Verdampf en des Losungsmit- 
tels Wasser, werden die Reaktionsbedingungen fur die 
35 Synthese von Cucurbituril nacheinander durchlaufen. 
Dadurch entfallt die Isolation der Zwischenprodukte 
und die Ausbeute wird deutlich groBer. So betragt die 
Ausbeute an Cucurbituril bei der neuen Synthese ca. 
80—85% der theoretisch maximalen Ausbeute bezogen 
40 auf Acetylendihamstoff. 1m Vergleich zu der eingangs 
genannten Synthese mit einem Ausbeutegrad zwischen 
40 und 70% ist somit nicht nur die Ausbeute erheblich 
erhoht worden, sondern daruber hinaus auch die 
Schwankungsbreite der Ausbeute verringert worden. 
45 Da Cucurbituril in der Reinigung farbiger Abwasser 
technisch eingesetzt werden kann, kommt einer wirt- 
schaftlicheren Synthese dieser Verbindung eine groBe 

Bedeutungzu. 

Der entstandene Kristallbrei wird nach Kuhlung in 
so kaltes Wasser eingebracht, wobei das Cucurbituril, 
nachdem es kurzzeitig in Losung gegangen ist, als 
schwerer, feinkristallinen Niederschlag ausfallt 

Die Ausbeute kann in vorteiihafter Weise durch kurz- 
zeitiges Aufkochen oder durch langeres Stehenlassen, 
55 z. B. fur eine Zeitspanne zwischen einer V 2 Stunde und 2 
Tagen, noch gesteigert werden. 

Weitere vorteilhafte Merkmale der Erfindung sind 
den weiteren Unteranspriichen zu entnehmen. 

Die Synthese von Cucurbituril wird nachstehend im 
60 einzelnen beschrieben: 

Acetylendihamstoff ist im Handel erhalthch, oder 
kann leicht aus Glyoxal und Harnstoff saurekatalysiert 
dargestellt werden. 
Acetylendihamstoff wird in waBriger Schwefelsaure 
65 mit einem OberschuB an Formaldehyd durch Erwar- 
mung gelost, und durch Verkochen des Wassers zur 
Reaktion zu Behrend's Polymer gebracht Das Wasser 
wird ohne weitere Zwischenschritte vollstandig durch 
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Abdampfen entfernt, und die verbleibende Polymerio- 
sung durch Erhitzen zu Cucurbituril unter Formaldeh- 

yd Dk Pa Menge^ konzentrierten 
Schwefelsaure wird hauptsachlich durch die Handhab- 
barkeit bestimmt 1st sie zu kiein, ist im ^nstigsten 
Fall die Umsetzung des Polymeren zu Qicurbituri nicht 
vollstandig, so daB das erhaltene Cucurbitunl mit hoheii 
Anteilen an Polymeren und Oligomeren verunreimgt ist 
Ist sie zu groB, verringert sich die Ausbeute entspre- 
chend, da die Loslichkeit von Cucurbitunl von der Sau- 
rekonzentration abhangig ist, und bei der weiter^ten 
aufgefuhrten Fallung entsprechende ^^V^r ,! 
gellst bleiben. Es ist ferner zu beachten, daB die Viskosi- 
tat des erkalteten Kristallbreis wesentlich von der Men- 
ge der eingesetzten konzentrierten Schwefelsaure ab- 

ha E)1e Menge des einzusetzenden "Reaktionswassers" 
beeinfluBt wesentlich die Bildung von Behrend's Po y- 
mer in der Weise, daB die Ausbeute urn so honer ausrallt, 
ie mehr Wasser fur die Polymerisation eingesetzt wird. 
Die Obergrenze der Wassermenge wird durch die Wirt- 
schaftlichkeit bestimmt, da alles eingesetzte Wasser 
vollstandig durch Verdampfung eliminiert werden muB. 

Der entstandene Kristallbrei wird nach Abkuhlung m 
kaltes Wasser eingebracht, wobei das Cucurbituril, 
nachdem es kurzzeitig in Losung TO^f*^™ 
schwerer,feinkristalliner Niederschlag ausfallt Die Nie- 
derschlagmenge richtet sich nach der Menge des Fal- 
lungswassers", in welchem der Kristallbrei eingebracht 
wird wird aber nur noch unwesentlich gesteigert, wenn 
die Wassermenge mehr als das Zehnfache der einge- 
setzten Masse an konzentrierter Schwefelsaure betragt. 
AuBerdem kann die Ausbeute durch kurzzeitiges Auf- 
kochen oder durch langeres Stehenlassen noch gestei- 
gert werden. . „ f . a 

Der Niederschlag wird abfiltriert, mit Wasser saure- 
frei gewaschen und getrocknet Liegt die Trocknungs- 
temperatur uber 100°Q so wird auch der grc-Bte Teil 
gebundenen Wassers abgegeben. 

Die Ausbeuten konnen bei dieser Verfahrensweise 
80% der theoretischen Ausbeute und mehr betragen. 

Die Entstehung von Behrend's Polymer ist zwar mit 
anderen Sauren ebenso moglich, die Umsetzung zu Cu- 
curbituril funktioniert aUerdings nur mit Schwefelsaure, 
da diese wichtige strukturbildende Eigenschaften be- 
sitzt* 

In einer Verfahrensvariante wird der Kristallbrei in 
der konzentrierten Schwefelsaure mit etwas Wasser 
verdunnt, bis er vollstandig aufgeldst ist Der Losung 
werden unter heftigem Ruhren ein inertes Tragermate- 
rial namlich mineralische Oxide, wie z. B. Kieselgel und 
Aluminiumoxid, und organische Polymere zugesetzt. 
Danach wird durch weitere Zugabe von Wasser das 
Cucurbituril auf das Tragermaterial medergeschlagen. 



wird unter Ruhren erhitzt, wobei der Acetylendiharn- 
stoff vor Erreichen der Siedetemperatur vollstandig in 
Losung gent Daraufhin wird das Wasser abgedampft, 
wobei die Losung immer viskoser wird und gegen Ende 
5 geiblich weiB geliert, dann aber schneU in eine orange- 
rote klare Losung ubergeht 

Die Losung wird dann vorsichtig welter erhitzt, bis 
bei einer Temperatur zwischen 135 und 145° C die For- 
maldehydabspaltung einsetzt Bei Beginn der Formal- 
10 dehydabspaitung wird sofort die Heizung abgestellt. 
Die Temperatur steigt dann noch von allein auf etwa 
165 °C Zur Vervollstandigung der Reaktion wird noch 
15Minuten geriihrt und der inzwischen entstandene 
Kristallbrei auf Raumtemperatur heruntergekuhlt 
15 Der Kristallbrei wird anschliefiend in 265 ml kaltes 
Wasser gegossen, worin sich dieser erst klar aufl6st, 
jedoch sofort ein weiBer kristalliner Niederschlag gebil- 
• det wird Durch etwa 5-minutiges Aufkochen wird diese 
Ausfallung vervoilstandigt, und nach Abkuhlung auf 
20 Raumtemperatur der Niederschlag abgesaugt, mit Was- 
ser saurefrei gewaschen, und bei 130°C im Trocken- 
schrank bis zur Gewichtskonstanz getrocknet 



40 



45 



Beispiel 



Ansatz: 



1 5,0 g Acetylendiharnstoff 
26,5 g Formaldehydlosung ca. 37°/oig 
26,5 g konzentrierte Schwefelsaure 
0,50 g bzw. 100 g Wasser. 

Das Wasser wird mit konzentrierter Schwefelsaure 
und Formaldehydlosung vorgelegt und der Acetylendi- 
harnstoff unter Ruhren eingestreut Die Suspension 



Ausbeuten: 

2 5 ohne Wasser: 8,89 g entspr. 50,8% der theoretischen 

Ausbeute . , 

mit 50 g Wasser: 1 1,84 g entspr. 67,5% der theoretischen 

Ausbeute ^, , , . , 

mit 100 g Wasser: 14,42 entspr. 82,4% der theoretischen 

30 Ausbeute. 

Patentanspruche 

1. Verfahren zur Herstellung von Cucurbituril aus- 
« gehend von Acetylendiharnstoff durch 

- L6sen von Acetylendiharnstoff in waBnger 
Losung einer starken Mineralsaure in Gegen- 
wart eines Oberschusses an Formaldehyd 
durch Erwarmung, 

- vollstandiges Entfernen des Wassers durch 
Abdampfen, und 

- durch Umsetzen der verbleibenden Poly- 
merlosung durch Erhitzen zu Cucurbituril in 
Form eines Kristallbreis. 

2 Verfahren nach Anspruch 1, dadurch gekenn- 
zeichnet, daB der Kristallbrei nach Abkuhlung m 
kaltes Wasser eingebracht wird, wobei das Cucur- 
bituril, nachdem es kurzzeitig in Losung gegangen 
ist, als schwerer, feinkristalliner Niederschlag aus- 

^Verfahren nach einem der Anspruche 1 oder 2, 
dadurch gekennzeichnet, daB die eingesetzte Was- 
sermenge gewichtsmaBig weniger als das Zehnfa- 
che der Mineralsauremenge betragt 

4 Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 3, 
dadurch gekennzeichnet, daB die Ausbeute an Cu- 
curbituril durch kurzzeitiges Aufkochen der Mixtur 
oder durch langeres Stehenlassen gesteigert wird 

5 Verfahren nach einem der Anspruche 2 bis 4, 
60 dadurch gekennzeichnet, daB der Niederschlag ab- 
filtriert bzw. abzentrifugiert wird, mit Wasser sau- 
refrei gewaschen und anschlieBend getrocknet 

a"* Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 5, 
65 dadurch gekennzeichnet, daB fur die Umsetzung 
von Behrend's Polymer zu Cucurbitunl Schwefel- 
saure verwendet wird. 

7. Verfahren nach Anspruch 5 oder 6, dadurch ge- 
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kennzetchnet, daB eine Trocknungstemperatur 
(iber 100°C verwendet wird. 

8. Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 7, 
dadurch gekennzeichnet, daB der Kristailbrei in der 
konzentrierten Mineralsaure mit soviel Wasser 5 
verdiinnt wird, bis er vollstandig aufgelost ist, daB 
der daraus entstandenen Ldsung unter intensivem 
Ruhren ein inertes Tragermaterial zugesetzt wird, 
und dafi durch weitere Zugabe von Wasser das 
Cucurbituril auf das Tragermaterial niedergeschla- 10 
gen wird. 

9. Verfahren nach Anspruch 8, dadurch gekenn- 
zeichnet, daB als Tragermaterial mineralische Oxi- 
de, wie z. B. Kieselgel oder Aluminiumoxid, und/ 
oder organische Poiymere zugesetzt werden. 15 

10. Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 9, 
dadurch gekennzeichnet, daB zunachst eine Sus- 
pension aus Wasser, konzentrierter Schwefelsaure 
und Formaldehydlosung gebildet wird, 

— daB Acetylendiharnstoff unter Ruhren bei- 20 
gemischt wird, 

— daB die Suspension soiange erhitzt wird, bis 
der Acetylendiharnstoff vollstandig in Ldsung 
gegangen ist, 

— daB das Wasser bis zur Bildung einer oran- 25 
ge-rot gefarbten klaren Ldsung abgedampft 
wird, daB die Losung bis zu einer Temperatur 
zwischen ca. 130°C und 150°C, vorzugsweise 
zwischen ca. 135°C bis 145°C, erhitzt wird, wo- 
bei die Formaldehydabspaitung beginnt, 30 

— daB die Warmezufuhr beim Einsetzen der 
Formaldehydabspaitung sofort eingesteilt 
wird, 

— daB der inzwischen entstandene Kristailbrei 
weiter geruhrt wird und bis Raumtemperatur 35 
abgekuhlt wird, 

— daB der Kristailbrei in kaltem Wasser unter 
Bildung eines weifien kristallinen Nieder- 
schlags aus Cucurbituril aufgelost wird, 

— daB dieses Prazipitieren durch Aufkochen 40 
vervollstandigt wird, und 

— daB der Niederschlag nach Abkuhlung auf 
Raumtemperatur abgesaugt, saurefrei gewa- 
schen und anschlieBend getrocknet wird 

11. Verfahren nach Anspruch 10, dadurch gekenn- 45 
zeichnet, daB das Aufiosen des Kristalibreis ge- 
wichtsbezogen in einer ca. 3- bis 5-fachen, vorzugs- 
weise 4-f achen Menge Wassers erf olgt 

12. Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 11, 
dadurch gekennzeichnet, daB das gewichtsbezoge- 50 
ne Mengenverhaltnis von Formaldehyd in Form ei- 
ner ca. 37 bis 40°/oigen Formaldehydlosung zu kon- 
zentrierter Schwefelsaure ca. 0,8 bis 1,2 betragt 

13. Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 12, 
dadurch gekennzeichnet, daB das gewichtsbezoge- 55 
ne Mengenverhaltnis von Acetylendiharnstoff zu 
der ca. 37 bis 40°/oigen Formaldehydlosung oder 
der konzentrierten Schwefelsaure ca. 0,45 bis 0,7 
betragt 

14. Verfahren nach einem der Anspruche I bis 13, 60 
dadurch gekennzeichnet, daB das gewichtsbezoge- 
ne Mengenverhaltnis von Acetylendiharnstoff zu 
Wasser ca. 0,1 bis 0,3, vorzugsweise zwischen ca. 
0,12 bis 0,2 betragt 

15. Verfahren nach einem der Anspruche 1 bis 14, 65 
dadurch gekennzeichnet, daB das Verdampfen des 
Losungsmitteis Wasser durch Destination, Vaku- 
umdes dilation oder azetrope Destination erf olgt. 



The isolation of Behrend's polymer and the separate transformation of the 
polymer to Cucurbiturii with the stand of technology lead to higher quantity of chemicals 
and to less yield. The mission is to invent with the stand of technology, a process for 
the synthetic production of Cucurbiturii with huge yield and with big process security. 
To solve the mission serves the marks of pretension 1. 
The invention; 

Acetylenediurea (Glycoluril) in aqueous solution of a strong inorganic* acid in 
presence of excess formaldehyde to solvent with heating and synthesis Berend's 
polymer through evaporation of the water. 

The water will be removed through evaporation, without intermediate stage, 
complete and the delude polymer-solvent through heating shifts to Cucurbiturii. If you 
start with acetylenediurea, the monomeric building block of Cucurbiturii, will be 
synthesis of Cucurbiturii in one step. Through_evaporation of the-soiveat(water), the 
reaction mjtfw^r^^ 

]ltje£^fore _escap es the isolation of the intermediate products and the yield will be 
bi 92SL— The yield is 80-85 % with the new synthesis. In comparison to the method 
and the beginning collect with a yield between 40 % and 70 % Now the yield is very 
bigger and the fluctuation broad is smaller.. Because Cucurbiturii can be used 
technically in the cleaning of colored waste water, it has a big economic role. The 
arised crystal pulp are cooled and then pooled in cool water. At first the Cucurbiturii 
solves, then it precipitates than heavy fine crystal sediment. You can step up the yield, 
if you cooks it short or you wait a time space, Vi hour to 2 days. 

New more advantage sign of the invention. 
The synthesis of Cucurbiturii in separately described: 

Acetylenediurea is obtainable commercially or it can be synthesized easily 
from glyoxal and urea, acid-catalyzed. Acetylenediurea solves in aqueous sulfuric 
acid with an excess of formaldehyde through heating and through evaporation of the 
water, it reacts to Berend's polymer. The water will be removed without intermediate 
stage complete through evaporated, and the remained polymer solvent through heating 
transformed to Cucurbiturii under elimination of formaldehyde. The quantity of the 
used concentrated sulfuric acid is dependent of the handling. Is the quantity to small, 



probable the transformation to Cucurbituril is incomplete, so that the synthesis of 
Cucurbituril impure with polymers and oligomer, is the quantity of sulfuric acid to huge, 
the yield decrease to, because the solubility of Cucurbituril depends by the acid 
concentration, then it stay in filtrate. The viscosity of the crystal pulp is dependent on 
the acid concentration, too. 

The quantity of the used "reaction water" influences only the transformation of 
the Berend's polymer. The more water you use, the more yield you get. The used 
water quantity depends by the economy efficiency, because you must eliminates all 
water through evaporation and heating. The arised crystal pulp are cooled and then 
pooled in cool water. At first the Cucurbituril solves, then it precipitates than heavy 
fine crystal sediment. The sediment quantity are dependent by the quantity of the 
"precipitate water", in which the crystal pulp solves. The increase is very small, if the 
water quantity are more than 10 ; 1 in comparison with the sulfuric acid quantity. You 
can step up the yield, if you cools it short or you wait a time space (1/2 hours to 2 days). 
The sediment will be filtered, washed with water acid-free and dried. On the dried 
temperature over 100 °C, you eliminate the most bound water. With this method, you 
can reach the yield over 80 %. 

The synthesis of the Berend's polymer is possible with other acid, but the 
transformation to Cucurbituril are possible only with sulfuric acid, because it owed 
important structure-formed property. 

In a variant process: 

The crystal pulp will be dilute in concentrated sulfuric acid with water until it 
solves completely. The solution will be under strong stirring added a inert support 
medium, like mineral oxide, like silica gel and aluminum oxide and organic polymers. 
If after that water added, the Cucurbituril sedimentate on the support medium, 
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OTHER SOURCE(S): CAS REACT 127:205599 

AB Cucurbituril (I) was prepd . by (1) dissoln. of acetylenediurea (II) in aq. 
mineral acid in the presence of excess formaldehyde under heating, (2) 
removal of H20 via distn., and (3) heating the resulting polymer to give 
cryst. I. Thus, II was added to aq. H2S04 contg . aq. formaldehyde under 
heating and stirring; H20 was removed by distn. to give a residue which 
was heated to 135 -145 . degree . : Heating was discontinued when formaldehyde 
cleavage began, and self -heating brought the reaction temp, to 
165. degree.. The mixt . was stirred a further 15 min. and the resulting 
crystals were cooled and added to H20 to give 82.4% I. 

IT 80262-44-8P, Cucurbituril 

RL: IMF (Industrial manufacture) ; SPN (Synthetic preparation) ; PREP 
(Preparation) 

(prepn. of cucurbituril) 

RN 80262-44*8 CAPLUS 

CN 1H, 4H, 14H, 17H-2, 16 : 3 , 15 -Dimethano-5H, 6H, 7H, 8H, 9H, 10H, 11H, 12H, 13H, 18H, 19H, 2 
0H,21H, 22H, 2 3H, 24H , 2 5H , 26H- 2 , 3 , 4a, 5a, 6a, 7a, 8a, 9a, 10a, 11a, 12a, 13a, 15, 16, 17a 
, 1 8a ,1 9a, 2 0a, 2 la, 22a, 23a, 24a, 25a, 2 6a- tetracosaazabispentaleno [1 ' ' ' , 6 ' 1 1 : 5 1 
■ , 6 1 ■ , 7 1 « ] cycloocta [1 ' ' , 2 1 ' , 3 ' ' : 3 1 , 4 ' ]pentaleno [1 1 , 6 ■ -.5,6,7] cycloocta [1,2, 
3-gh: 1 ■ , 2 ' , 3 ' -g ' h • ] cycloocta [1,2,3-03:5,6,7-0^'] dipentalene- 
1, 4 , 6 , 8 , 10 , 12 , 14 , 17, 19, 21, 23 , 25-dodecone , dodecahydro- (9CI) (CA INDEX 
NAME) 
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tt 496-46-8, Acetylenediurea 

RL rct (Reactant); RACT (Reactant or reagent) 
(prepn. of cucurbituril ) 
5 i2ilU'..SSi?L-~l.-».»<».»>-'"«- te«, hy aro- <«»> <C, I»DBX 

NAME) 



H H 



HN ' NH 
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